







































X 線回折法や NMR 法を補うような構造決定の手法に成長しつつある。ただし，これらの従来の方法と
違うのは，より細かい時間スケール（～フェムト秒）の現象が追えるということであり，その際のダイナ
ミクスを調べることは重要である。
世界的に見て，タンパク質の振動分光の実験を精力的に行っているのは，R. M. Hochstrasser (Univ. of
Pennsylvania), G. R. Fleming (Univ. of California, Berkeley), M. D. Fayer (Stanford Univ.), R. J. D.
Miller (Univ. of Toronto) らのグループとそこから派生したグループ（Hamm, Zanni, Rubtsov, Tok-
makoŠ, Dlott ら）と言っていいだろう。また，日本では T. Kitagawa（元分子研，現兵庫大），Y.
Mizutani（大阪大）らのグループによるヘムタンパクの UV-Raman による研究や，M. Terazima（京都
大）のグループによる過渡回折格子法を使った研究がある。ここでは，そういった研究の中から，比較的
最近のダイナミクスと関係する事例を紹介しよう。




めに，彼らはペプチドのアミド I モード（COボンドに局在している）を C と O の同位体を使ってラベル


















動エネルギー再分配（Intramolecular vibrational energy redistribution＝IVR）の問題そのものであるが，
―  ―
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Rubtsov の方法ではまさに IVR を実験的に調べることが可能となった。Rubtsov らは生体分子ではない
が，いくつかの生体分子アナログに関して実験を行い，興味深い結果を得ている。たとえば，PBN とい
























Straub らや Stock らはまず，ポテンシャル面は経験的な力場を用い，量子ダイナミクスは古典力学で
近似できるのではないかと考えた。これはもっとも粗い近似であるが，計算自体は通常の分子動力学のプ




Nguyen と Stock はこういった生体分子内のエネルギー移動を考える上で基本となるようなモデル系を
古典計算で調べた[8]。そのモデル系とは，水中の N-methylacetamide（NMA）のことであり，これは
すでに Hochstrasser のグループらによって実験的によく調べられている。彼らは基準振動を拡張した，






そこで，Fujisaki, Zhang, Straub は時間に依存した摂動論を使って，この問題を調べ直した。その結果
として，より短い時間スケール（～サブピコ秒）の緩和定数を得ることができ，またパスウェイの問題も
調べることができた。その結果，アミド I モードは主に NMA 内の振動モードにエネルギーを受け渡すこ
とが分かった[9]。この直接的な証拠はまだないが，今後のモード選択的な振動分光実験の発展により明

















Hirao, Straub, Stock は気相中の NMA を例にとって，これらの問題点を詳細に調べた[13]。その結果，







































は Fujisaki, Stock [12] のような取り組みを参照する必要が出てくるだろう。最終的には，Mizutani と
Kitagawa によるミオグロビンのヘムクーリングの実験[4]に対応するような理論計算を，階層モデルと
QM/MM 計算を組み合わせることで行いたいと考えている。
ここで紹介した研究は，Prof. John E. Straub (Boston Univ.), Prof. Gerhard Stock (Freiburg Univ.），
八木清講師（山梨大学），平尾公彦教授（理化学研究所），Dr. Yong Zhang (Notre-Dame Univ.) らの方々
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